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第 3 部では遷移金属のX線光電子スペクトルを理論的に解析した。まず Hartree.F ock. S la ter 
型計算法によって Chemical Shift を調べ，遷移金属錯体では Charge Potential Model が成り立
たないことを示した。さらに中間結合方式を用いて，第 1 遷移金属における不対3d電子の内殻2p ， 3p 
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さらに，第一遷移金属における不対3d電子分布の2p ， 3p軌道への影響を検討し，内殻 p 軌道による X
線光電子スペクトルの微細構造を明らかにし， 2pYz -2p% 項聞のエネルギー差が不対3d電子数の増加
によって増大してくることを定量的に解明した。これらの成果は，遷移金属錯体の研究の進展に大き
く貢献するものであると思われ 博士論文としての価値が十分に認められる。
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